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Посредством ab initio, из первых принципов, моделирования  исследуются электронные свой-
ства трехмерной и двухмерной структур молибденита, MoS2, сформированных вдоль <001>, <010> 
и <100> кристаллографических направлений. Проводятся расчеты электронной плотности и зонной 
структуры. Показывается, что зонные структуры 2D-<010> и -<100> MoS2 идентичны. Зонная 
структура 2D-<001> MoS2  отличается наличием прямозонного перехода и отсутствием дополни-
тельных энергетических уровней. Обнаруженные особенности подтверждают возможность нали-
чия в MoS2, как и у графена, исключительных электронных и магнитных свойств. 
Введение 
Ab initio моделирование электронных и спин-зависимых свойств материалов является 
эффективным теоретическим инструментом исследований [1, 2]. Основная особенность  
ab initio приближения, предназначенного для описания эволюции и энергетических свойств 
электронно-ядерной подсистемы, состоит в том, что в нем не требуется, в отличие от большин-
ства других теоретических методов, наличие эмпирических или полуэмпирических «подгоноч-
ных» под эксперимент параметров. Все параметры в ab initio теории основаны на фундамен-
тальных физических константах, таких как заряд электрона, масса электрона, скорость света 
и т. д. С использованием ab initio моделирования детально исследованы, например, анизотроп-
ные свойства таких материалов микроэлектроники и солнечной энергетики, как форсит [3], пи-
рит [4], литиофилит [5], оксид титана [6], деформированный кремний и германий [7], ферро-
магнитные материалы и активные металлы для наношнуров [8–10]. Модельный кристаллит в 
большинстве этих работ представлял собой трехмерную структуру.  
Вместе с тем и двухмерные структуры сегодня демонстрируют целый ряд исключитель-
ных физических свойств и соответственно возможностей практического применения. Приме-
ром такой двухмерной структуры является графен [11, 12], который уже сегодня находит ши-
рокое применение в различных сферах – от наноэлектроники до приборов и устройств косми-
ческой техники. Возможно, существуют и многокомпонентные соединения, в двухмерных 
структурах которых полезные электронные и магнитные свойства будут проявляться в еще 
большей степени, чем в трехмерных. Так, дисульфид молибдена (MoS2), содержащий в своей 
объемной кристаллической структуре низкоразмерные гетерометаллические фрагменты, про-
являет ярко выраженную анизотропию электрофизических и магнитных свойств; в нем могут 
быть достигнуты высокие значения магнитострикции и может резко проявляться магнитокало-
рический эффект [13]. Экспериментальные и теоретические исследования показывают [14–18], 
что MoS2 является перспективным материалом наноэлектроники и солнечной энергетики. 
В ряде работ подтверждена возможность практического применения различных структурных 
модификаций дисульфида молибдена в виде нанотрубок различных форм, интеркаляций, фул-
леридов и однослойных структур [14, 16, 18]. Указанные особенности физических свойств 
обычной трехмерной структуры молибденита стимулируют теоретические исследования 
свойств его двухмерной структуры, тем более что его однослойная модификация уже находит 
практическое применение в качестве материала структурного элемента транзистора [14]. 
Ab initio моделирование электронных свойств двухмерного (2D-) MoS2 по трем основным 
кристаллографическим направлениям <001>, <010> и <100> позволяет детально описать анизо-
тропные электронные свойства этого соединения (структуру зонной диаграммы, значения 
и форму волновых функций), установить их зависимость от кристаллографической ориентации 
и атомной конфигурации элементарной ячейки. 
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Моделирование на квантово-механическом уровне представляет собой в конечном счете 
описание исследуемой электронно-ядерной системы на языке волновых функций и заданного 
гамильтониана системы посредством численного решения уравнения Шредингера. Реализация 
этой задачи требует колоссальных вычислительных ресурсов и может быть осуществлена толь-
ко с использованием многопроцессорных вычислительных кластеров в среде грид-технологий. 
Представленные результаты моделирования были получены с помощью суперкомпьютера 
СКИФ. 
1. Кристаллография MoS2 
Межатомные взаимодействия в кристалле MoS2 определяются кристаллографическими 
параметрами и типом химических связей. Природный MoS2 (α-MоS2) имеет гексагональную 
структуру (тригональная призма) слоистого типа, подобную по форме структуре графита. 
Объемная элементарная ячейка MoS2 (рис. 1) представляет собой гексагональную 
структуру пространственной группы P63/mmc (№ 194). Ячейка состоит из четырех прямо-
угольных граней со сторонами 0,316 и 1,272 нм, параллельных оси <010> и пересекающих 
оси <100> и <001> на разных расстояниях. В основании ячейки лежит ромб с углом, равным 
120 º [19, 20]. 
 
 
а) б) 
  
в) г) 
Рис. 1. Элементарные ячейки MoS2: а) в направлении <010>; б) в направлении <001>;  
в) в направлении <100>; г) в объемной структуре 
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2. Методология 
В качестве инструмента ab initio расчетов использовался программный комплекс VASP 
[1, 21], предназначенный для моделирования атомно-молекулярных и электронно-ядерных си-
стем методами  квантовой механики и молекулярной динамики. Взаимодействие между ионами 
и электронами моделируемой системы описывается посредством псевдопотенциального подхо-
да и метода присоединенных плоских волн (PAW-метода). 
Координаты атомов исходного кристаллита MoS2 были выбраны в соответствии с кристал-
лографическими ячейками, представленными на рис. 1. Ab initio моделирование проводилось в 
рамках теории функционала электронной плотности с использованием обобщенного градиентно-
го приближения (GGA-PBE). Для ускорения сходимости в расчетах выбрана величина энергии 
«обрезания» кинетической энергии Eсut=500 эВ подобно расчетной процедуре, изложенной в ра-
боте [15]. Разбиение обратного пространства на сетку 15x15x1 осуществлялось посредством ис-
пользования Gamma-схемы (gamma-центрированной сетки для гексагональных систем) [21]. 
С целью физически адекватного представления двухмерности структуры использовалась 
процедура введения «вакуумного промежутка» – методического приема, предназначенного для 
исключения межатомного взаимодействия при определенном расстоянии между отдельными 
слоями кристалла молибденита. Значение этого промежутка выбиралось равным расстоянию 
между слоями, при котором химические связи полностью разрываются. Для 2D<001>, <010>, 
<100>-структур MoS2 эти величины составили соответственно 9,1; 2,34 и 2,34 Å.  
Перед расчетом электронных свойств исследуемой структуры проводилась обычная для 
ab initio методологии процедура релаксации, заключающаяся в определении координат атомов, 
при которых потенциальная энергия системы минимальна. 
3. Результаты моделирования электронных характеристик MoS2 
Выполнены расчеты электронной плотности и зонной диаграммы моделируемой систе-
мы. Расчет плотности электронных состояний (Density Of States, DOS) осуществлялся  при 
заданных минимальной и максимальной потенциальных энергий системы (9,5 и 9,0 эВ соот-
ветственно).  
Рассчитаны электронные плотности для 2D<001>, <010>, <100>-структур MoS2 (рис. 2). 
На основании результатов расчетов электронной плотности определены значения ширины 
запрещенной зоны для всех исследованных 2D-структур MoS2. Эти величины оказались равными 
1,71; 1,24 и 1,24 эВ при значениях уровня Ферми 1,97; 0,21 и 0,21 эВ соответственно для <001>-, 
<010>-, <100>-структур MoS2. Следует отметить, что для <001>-структуры MoS2 переход из ва-
лентной зоны в зону проводимости носит прямозонный характер. 
Незначительные пики вблизи уровня Ферми на зависимостях электронной плотности для 
2D<010>, <100>-структур MoS2 (рис. 2, б и в), соответствующие расщеплению энергетических 
уровней (рис. 3), представляют собой вклады, обусловленные изменением (по сравнению с 
объемным кристаллитом) положений атомов в «отрелаксированной» двухмерной структуре. 
Зонные диаграммы для 2D-структур MoS2, сформированных по трем исследованным 
кристаллографическим  направлениям, представлены на рис. 3. 
Анализ результатов, представленных на рис. 3, показывает, что зонные диаграммы 
2D<010>- и 2D<100>-структур, а также для 3D-структуры одинаковы. Отмеченная особенность 
объясняется симметричным расположением атомов относительно граней ячейки и однотипно-
стью связей в этих структурах. Отметим образование дополнительных разрешенных состояний 
для электронов в валентной зоне и в зоне проводимости, вызванное разрывом связей на по-
верхностях 2D<010>, <100>-структур, что приводит к уменьшению ширины запрещенной зоны 
и увеличению спектров обменного взаимодействия.  
Для зонной диаграммы 2D<001>-структуры выявлен прямозонный переход, что, возможно, 
объясняется восстановлением разорванных связей на поверхности моделируемой структуры. 
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Рис. 2. Электронные плотности в 2D-структуре MoS2 для различных кристаллографических  
направлений: а) <001>; б) <010>; в) <100>. Энергия 0 эВ соответствует уровню Ферми 
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Рис. 3. Зонные диаграммы исследованных 2D-структур MoS2: а) <001>; б) <010>; в) <100>; г) 3D-структуры MoS2  
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Заключение 
Посредством ab initio моделирования  исследованы электронные свойства 3D- и  
2D-структур молибденита, MoS2, сформированных вдоль кристаллографических направлений 
<001>, <010> и <100>. 
Результаты расчетов распределения электронной плотности и зонных диаграмм показа-
ли, что трехмерные и двухмерные <010>, <100>-структуры MoS2 по указанным характеристи-
кам идентичны. Рассчитанные значения ширины запрещенной зоны исследованных двухмер-
ных структур MoS2 по трем основным кристаллографическим направлениям оказались рав-
ными 1,71; 1,24 и 1,24 эВ для 2D<001>, <010>, <100> соответственно. В наибольшей степени 
электронные анизотропные свойства проявились в 2D<001>-структуре. Межзонный переход в 
этой структуре оказался прямозонным, что является важным свойством для использования 
2D<001>-структуры MoS2 в сенсорике, оптике и наноэлектронике. Спиновая поляризация носи-
телей заряда в исследованных структурах не обнаружена. Проявление этого эффекта может ожи-
даться в 2D-структурах MoS2 при введении в них комплексов точечных дефектов, как показано 
для графена [12]. 
Работа выполнялась при поддержке фондов государственных программ научных иссле-
дований Республики Беларусь (подпрограммы «Кристаллические и молекулярные структуры» 
ГПНИ «Функциональные и машиностроительные материалы, наноматериалы» и подпрограммы 
«Информатика и космос» ГПНИ «Научные основы и инструментальные средства информаци-
онных и космических технологий»). 
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AB INITIO MODELLING OF ELECTRONIC PROPERTIES 
OF TWO-DIMENSIONAL MOLYBDENUM DISULFIDE 
The electronic properties of the three- and two-dimensional structures of molybdenum disulfide, 
formed along <001>, <010>and<100> crystallographic directions, are studied by means of ab initio, 
from first principles, modeling methods. Electron density and zone structure calculations are per-
formed. It is shown that the zone diagrams of 2D-<010> and -<100> MoS2 are identical. The zone 
structure of 2D-<001> MoS2 distinguishes by the direct band gap transition and the absence of the ad-
ditional energetic levels. The detected peculiarities confirm the possibility that MoS2, as well as gra-
phene, possess unique electronic and magnetic properties. 
 
